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本文将介绍我们初步建立的催化剂分子设计专家系统 E SM D C
(E
X p e r t S ys t e m fo r M o le e u la r D e sig n o f C a ta lys t )及其在设计 o e M 活性催化剂中的应用实
例
.
1 催化剂分子设计专家系统 E SM D C
L I 系统结构



























图 1 E sM n e 系统结构
Fig
.
1 Sy s te m s tr li e tur

















它由数据项 (以链方式存放的 Pr ol og 项)
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2 A lis t o f p ar tial kn







































































E sM D C 系统基本上是用人工智能语言 叭










(1) ES M D C 是一个中文界面的专家系统
,
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4 在 O CM 催化剂设计中的应用























VA 或 I I B 族金属可还原氧化物催化剂 (如 p bo

















表 1 o c M 反应的催化荆组分设计的结果辐出
T a b le 1 o u t p u t o f R e s u lt s o f C a t al y s t C o m p o n e n t D
e s i民n fo r O C M
氟化钙晶格类型 C
a O Z n O s r o C d O
阳离子稳态不可还原氧化物
熔点 > 7 0 0 ,C
、
4卜p 型电导 Y Z O : N d Z O 3 D y Z O 3 H fO Z
可形成缺陷氟化钙晶格类型 N
a + / M : 、o e , , + / M , 、( ) S
‘、 :, + / z
, ( ) 2 B ll , + / z , ( ) : S 飞
〕:‘十 / 2 1 ( ) :
掺杂离 子半径匹配范围为 L
, 十 / zr o Z Al f, 十 / 21 0 : s(? :‘+ / C “ ) : Y :, 十 / c(
、
( ) : 1 , + / 。
·
0 :
〔) 0 1 : , , , 、 、 : 、 型电导 5 1
“+ / C
。 ( ) : A l f, + / C
。 ( ) : Y :, + /T I 、( ) : I
, , :, + / T l
l( ) :
金属阳离 子具有变价性 s飞
, ‘+ / T I、( ) : L
: 、‘+ /T I
, ( ) : A 、, ‘+ / T I
: ( ) : 5 . “‘+ / U ( ) :
最低相转变温度 > 5。。
’
C v , + / u ( ) : I , 、‘+ / u ( ) : s飞
, :, + / u ( ) : A
飞,
‘
, + / U ( ) :
可形成缺陷氟化钙晶格类型 e
; 、才+ / s , ,
, : ( ) :, / s , e ( ) , M :
, 2 + / S ; , , : ( ) , / B
;、C ( ) , K + / P 飞〕( ) B 、C ( ) 。
掺杂离子半径匹配范围为 e
。12 + / s n
、2 0 3 /s , e ( )
、
, s , 、2 + / s : , 、: ( )
.
. / C
; 、C ( ) , L l + / p l
。( ) / M g C ( )
,
o o i x i n 、 、 双型电导 M r
lZ + / G d Z O 3 / B a C o 、 R }、2 + / G
( 12 0 3 / C a C O , H 片+ / p l
) ( ) / B
; ‘C ( ) ,
修饰以碱土金属的碳酸盐 e d
Z + / G d Z o 3 / B a e o 3 s n Z + / G d Z O 3 / C a C O 3 T I + / p b o / M g C O 3
如上所述


















对于 o c M 反应
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